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Mở đầu

Chấm lượng tử bán dẫn là các cấu trúc ba chiều có kích thước 
nanomet mà các điện tử bị giam giữ. Để tạo ra các chấm lượng 
tử bán dẫn, người ta bao kín một loại bán dẫn này trong một loại 
bán dẫn khác mà nó có vùng cấm lớn hơn. Điều này được thực 
hiện với kích thước nanomet và có thể tương đương với bước 
sóng De Broglie của các điện tử. Từ đó, năng lượng của các điện 
tử bị giam giữ trong các chấm bị lượng tử hóa. Sự lượng tử hóa 
các mức năng lượng của các điện tử của chấm cũng còn phụ thuộc 
vào kích thước và vật liệu tạo nên chấm lượng tử. Các chấm lượng 
tử bán dẫn có thể được làm từ một số vật liệu bán dẫn khác nhau 
tùy thuộc vào mục đích sử dụng chấm. GaAs/InAs là các vật liệu 
phổ biến được dùng để tạo ra các chấm lượng tử. Phương pháp để 
chế tạo chấm lượng tử thường là tạo mầm hay còn gọi là phương 
pháp Stranski-Krastanow. Trong phương pháp này, bước một ta 
phải có một đế bán dẫn (ví dụ như GaAs). Bước tiếp theo, tạo nên 
một lớp ướt bằng việc tạo một mầm (InAs) trên đế. Khi các mầm 
InAs lớn lên trên lớp ướt, do tính chất cấu trúc của hai bán dẫn 
nó sẽ làm cho năng lượng tăng lên và hình thành các chấm lượng 
tử. Sau đó, các chấm lượng tử lại được đặt chìm trong GaAs và 
cứ như vậy quá trình lại lặp lại. Bình thường các chấm lượng tử 
có kích thước cỡ 10÷20 nm, nó tương đương với kích thước của 
10÷50 nguyên tử. Như vậy, các chấm sẽ thể hiện như một nguyên 
tử nhân tạo lớn [1]. Các nghiên cứu về hình dạng và tính chất của 
các chấm lượng tử bán dẫn đã được nghiên cứu [2-4]. Các phép 
đo phổ hấp thụ của chấm lượng tử bán dẫn CdSe [5-6] và PbS [7] 
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Summary

The energy spectra of the box and 
sphere quantum dots were found by 
a simulation method. Based on the 
discreted-energy levels, the author 
simulated and pointed out the 
absorption spectra of the quantum 
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quantum dots). The probability for 
electrons at temperature T ≠ 0K 
was clearly discussed. The study 
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cũng cho thấy phổ hấp thụ phụ thuộc mạnh vào kích 
thước của các chấm lượng tử này. Hiện nay, các chấm 
lượng tử chế tạo được thường có dạng hình tháp, hình 
đĩa [8] và việc chọn được hình dạng và kích thước của 
chấm lượng tử bán dẫn là một vấn đề hết sức khó khăn 
trong quá trình chế tạo. Như vậy, vấn đề tồn tại là với 
những chấm lượng tử có hình dạng và kích thước khác 
nhau có ảnh hưởng như thế nào tới phổ hấp phụ của 
chúng. Câu trả lời cho vấn đề này phần nào được giải 
quyết trong mô hình của chúng tôi.

Việc khảo sát sự ảnh hưởng của nhiệt độ lên phổ 
hấp thụ của các chấm lượng tử trong mô hình của 
chúng tôi được đề xuất như sau: tại nhiệt độ T = 0K, 
xác suất tìm thấy hạt ở các mức năng lượng En dưới 
mức Fermi của chấm lượng tử hóa luôn là 100%. Khi 
T ≠ 0K, xác suất này được thay bằng một phân bố 
Gausse 

2( )exp[ ]
B

E En
K T
-

- , với E là năng lượng của hạt, 

En là các mức năng lượng của chấm, KB là hằng số 
Boltzman và T là nhiệt độ tuyệt đối. Mặt khác, xác suất 
để tìm thấy hạt trong miền dẫn của bán dẫn khối cũng 
được thay bằng:
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Trong đó, fc là xác xuất tìm thấy hạt và Ec là đáy 
vùng dẫn trong bán dẫn khối. Như vậy, xác suất để tìm 
thấy điện tử trong các mức En của chấm lượng tử được 
xác định như sau:
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Hình 1: xác suất tìm thấy hạt trong bán dẫn khối (nét đậm) 
và trong chấm lượng tử (nét mảnh) 

khi ở T = 0K (nét liền) và T ≠ 0K (nét đứt)

Phương trình cơ bản và thuật toán

Chuyển động của một điện tử trong chấm lượng tử bán 
dẫn được mô tả bằng phương trình Schrodinger [9]:

( , , ) ( , , ) ( , , ) ( , , )
2 n n n nx y z V x y z x y z E x y z

m
ψ ψ ψ- ∆ + =


(3)

Trong đó, ( , , )V x y z  là thế năng của chấm phụ thuộc 
vào hình dạng và vật liệu của chấm. Trong mô hình 
hóa chúng tối lấy ( , , )V x y z = 0 với các điểm bên trong 

chấm và ( , , )V x y z  = V0 với những điểm ngoài chấm. 
Việc mô tả các chấm lượng tử có hình dạng bất kỳ có 
thể được biểu diễn bằng các điểm rời rạc trong không 
gian ba chiều. Trong giới hạn bài báo này, ( , , )V x y z
chỉ xét trong trường hợp chấm là hình hộp và hình cầu 
với những kích thước khác nhau (hình 2).

Năng lượng và hàm sóng của phương trình (3) sẽ 
được tìm bằng phương pháp mô hình hóa. Mô hình 
này có thể áp dụng cho các chấm lượng tử bán dẫn nếu 
ta thay độ lớn của thế giam cầm bằng hiệu độ cao của 
hai khe năng lượng và gốc năng lượng sẽ được tính 
tại đáy vùng dẫn của các bán dẫn có khe năng lượng 
nhỏ hơn. Ví dụ đối với chấm lượng tử AlGaAs/GaAs, 
ta sẽ lấy V0 = Eg(AlGaAs) – Eg(GaAs). Năng lượng ở 
trạng thái thấp nhất sẽ lấy bằng Ec là đáy vùng dẫn của 
GaAs [10].
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Hình 3: sơ đồ các bước mô phỏng chấm lượng tử

Hình 2: hình dạng của các chấm lượng tử trong mô phỏng
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Thuật toán cho mô hình hóa tìm năng lượng và hàm 
sóng của các chấm lượng tử này được tiến hành như 
hình 3. Các mức năng lượng của các chấm sẽ là cơ sở 
để xác định phổ hấp thụ.

Các kết quả mô hình hóa

Bằng phương pháp hàm riêng, trị riêng [11], năng 
lượng của phương trình (3) cho các chấm lượng tử 
hình hộp và hình cầu với các kích thước khác nhau 
được biểu diễn ở hình 4 và hình 5.       

Từ hình 4 và 5 cho thấy, năng lượng của các chấm 
lượng tử đã bị lượng tử hóa, trong đó các mức năng 
lượng thấp nhất nằm cách khá xa nhau, trong khi các 
mức năng lượng cao hơn có xu thể tiến lại gần nhau 
hơn. Chi tiết cho các mức năng lượng được ghi cụ thể 
trong bảng 1 và bảng 2.

Bảng 1: các mức năng lượng của chấm lượng tử hình hộp kích thước 20x20x20 nm

E1 = 2,8336 E2 = 2,8336 E3 = 2,8336 E4 = 2,4961

E5 = 2,4961 E6 = 2,4961 E7 = 2,4961 E8 = 2,4961

E9 = 2,4961 E10 = 2,2487 E11 = 1,9435 E12 = 1,9435

E13 = 1,9435 E14 = 1,6961 E15 = 1,6961 E16 = 1,6961

E17 = 1,1436 E18 = 1,1436 E19 = 1,1436 E20 = 0,5910

Bảng 2: các mức năng lượng của chấm lượng tử hình cầu bán kính R = 10 nm

E1 = 4,1412 E2 = 4,0996 E3 = 3,9815 E4 = 3,9122

E5 = 3,6848 E6 = 3,6140 E7 = 3,6140 E8 = 3,4732

E9 = 3,4047 E10 = 3,4047 E11 = 3,0980 E12 = 2,7748

E13 = 2,7748 E14 = 2,7196 E15 = 2,5394 E16 = 2,5394

E17 = 1,7658 E18 = 1,7658 E19 = 1,6887 E20 = 0,8965

Từ các mức năng lượng đã tính toán được và kết 
hợp với xác suất tìm thấy hạt ở nhiệt độ cao (2), ta có 
thể đi tìm phổ hấp thụ theo năng lượng và theo bước 
sóng của các chấm lượng tử. Các phổ hấp thụ của các 
chấm lượng tử được biểu diễn ở hình 6 và 7.

      Hình 6: phổ hấp thụ theo năng lượng hạt (trái) và theo bước sóng 
(phải) của chấm lượng tử hình hộp kích thước 20x20x20 nm. 

Trong đó, I0 là cường độ ánh sáng đầu vào

Hình 7: phổ hấp thụ theo năng lượng hạt (trái) và theo bước sóng 
(phải) của chấm lượng tử hình cầu R =  10 nm. 

Trong đó, I0 là cường độ ánh sáng đầu vào

Hình 6 và 7 cũng cho thấy, khi nhiệt độ tăng các 
đỉnh hấp thụ có xu thế  dịch chuyển về phía ánh sáng 
có năng lượng cao hơn và đỉnh hấp thụ giảm và mở 
rộng hơn. Các kết quả này phù hợp định tính khá tốt 
với các kết quả thực nghiệm của L.R Fonseca, J.L 
Jimenez (1998) [9]. 

Ngoài ra, sự phụ thuộc của phổ vào kích thước của 
các chấm lượng tử cũng đã được chúng tôi tính toàn và 
kết quả được thể hiện trong hình 8. Từ đây cho thấy, 
khi kích thước của các chấm lượng tử tăng dần, các 
đỉnh của phổ có xu thế dịch chuyển về phía ánh sáng 
có năng lượng thấp hơn và chúng cũng có xu hướng 
cao hơn, hẹp hơn, gần với bán dẫn khối.  
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Hinh 4: 20 mức năng lượng 
thấp nhất của chấm lượng tử 

hình hộp kích thước 20x20x20 nm

Hình 5: 20 giá trị thấp nhất 
trong phổ năng lượng 

của chấm lượng tử hình cầu 
bán kính R = 10 nm
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Hình 8: sự phụ thuộc của phổ hấp thụ vào kích thước
 của các chấm lượng tử hình cầu

Kết luận

- Bằng phương pháp hàm riêng trị riêng, chúng tôi 
đã tìm được phổ năng lượng của các chấm lượng tử 
hình hộp và hình cầu ở các kích thước khác nhau. Trong 
các phổ này, năng lượng của các chấm đã bị lượng tử 
hóa. Các chấm lượng tử có hình dạng khác chưa được 
nghiên cứu trong nội dung bài báo này, song hoàn toàn 
có thể thực hiện được nếu mô tả thế giam cầm V(x,y,z) 
dưới dạng một ma trận 3 chiều với các phần tử của ma 
trận biểu diễn các giá trị tương ứng của thế giam cầm.

- Chúng tôi đã đề xuất một phương pháp xác định 
xác suất tìm thấy hạt ở nhiệt độ cao cho các điện tử 
trong chấm lượng tử cũng như trong bán dẫn khối để 
phù hợp với mô hình tính toán.

- Với phổ năng lượng đã bị lượng tử hóa của các 
chấm lượng tử, chúng tôi đã mô hình hóa được phổ 
hấp thụ của các chấm lượng tử bán dẫn với những hình 
dạng, kích thước và ở các nhiệt độ khác nhau. Các kết 
quả này phù hợp định tính khá tốt với các kết quả thực 
nghiệm đo được trên các chấm lượng tử CdSe [5, 6].

- Với phương pháp mô hình hóa, chúng ta có thể dễ 
dàng giải quyết được các bài toán với các chấm lượng 
từ 3 chiều có hình dạng bất kỳ, đây là một thách thức 
với các phương pháp giải tích.
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